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Öz 
 
Bu çalışmada, 3-fenil-4-(4-dimetilaminobenzilidenamino)-4,5-dihidro-1H-1,2,4-triazol-5-on (1) ve 1-asetil-3-benzil-4-(4-
dimetilaminobenzilidenamino)-4,5-dihidro-1H-1,2,4-triazol-5-on (2) bileşiklerinin geometrik özellikleri (bağ açıları, bağ uzunlukları 
ve dihedral açıları), termodinamik özellikleri, elektronik özellikleri (toplam enerji, dipol moment), en yüksek dolu moleküler orbital 
(HOMO) ve en düşük moleküler boş orbitallerin (LUMO) enerjileri, Mulliken atom yükleri Gaussian 09W programı kullanılarak 
incelenmiştir. 6-31G(d,p) Temel seti kullanılarak yoğunluk fonksiyoneli metodu (DFT/B3LYP) ve Hartree-Fock metodu (HF) ile 1 
ve 2 bileşiklerinin spektroskopik ve yapısal değerleri hesaplanarak deneysel verilerle karşılaştırılmıştır. 
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Investigation of Theoretical Properties of 4,5-Dihydro-1H-1,2,4-triazol-5-one 




In this study, geometric properties (bond angles, bond lengths and dihedral angles), thermodynamic parameters, electronic 
properties (total energy, dipole moment), the highest occupied molecular orbital (HOMO) and the lowest unoccupied molecular 
orbital (LUMO), Mulliken atomic charges of 3-phenyl-4-[4-(dimethylamino)benzylidenamino]-4,5-dihydro-1H-1,2,4-triazol-5-one 
(1) and 1-acetyl-3-benzyl-4-[4-(dimethylamino)benzylidenamino]-4,5-dihydro-1H-1,2,4-triazol-5-one (2) have been investigated by 
using Gaussian 09W program. The spectroscopic and structural data of compounds 1 and 2 have been calculated by using 6-
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Birçok heterosiklik bileşik doğal ürünlerin yapısında yer alır ve yaşamda çok çeşitli yerlerde 
kullanılmaları nedeniyle büyük öneme sahiptirler. Özellikle ilaç ve boya sanayinde kullanılmaları, ayrıca 
birçoğunun sentetik olarak elde edilmeleri önemlerini daha da artırmıştır. Karbohidratlar, nükleik asitler, 
peptitler ve proteinler heterosiklik moleküllere örnek olarak gösterilebilir [1]. 
1,2,4-Triazol ve 4,5-dihidro-1H-1,2,4-triazol-5-on halkası içeren heterosiklik bileşiklerin 
antimikrobiyal [2], [3], antifungal [4], antitümöral [5], anti-HIV [5], antikanserojen [6], antiviral [7], anti-
tüberkülostatik [8], iltihap önleyici [9], ağrı kesici [10], antioksidan [11], antikonvülzan [12], anti-
mikobakteriyal [13] ve birçok farmakolojik ve biyolojik özelliklere sahip [14], [15] olduğu ortaya 
konmuştur. 
Günümüzde kullanılan teorik yöntemler ile moleküllerin birçok özellikleri deney yapmaya gerek 
kalmadan hesaplanmaya başlanmıştır. Kimyasal araştırmalarda bilgisayar kullanılarak yapılan kimyasal 
hesaplamalar, deneysel yöntemlerle elde edilen birçok maddenin; 13C- ve 1H-NMR spektral verileri, IR 
frekans değerleri, UV-vis değerleri, bağ açıları, bağ uzunlukları, dihedral açıları, Mulliken atomik yükleri, 
HOMO-LUMO enerjileri, dipol momentleri, termodinamik özellikleri ve enerjileri gibi çok sayıda 
özelliğinin daha kısa sürede ve daha güvenilir bir şekilde elde edilmesini sağlar. Standart değerler elde 
etmek için birçok teorik yöntemler kullanılmış ve bu değerler esas alınarak deneysel çalışmalar 
yapılmıştır. Nitekim, bazı 4,5-dihidro-1H-1,2,4-triazol-5-on türevlerinin teorik ve deneysel spektroskopik 
özellikleri incelenmiştir [16]–[19]. 
2. Materyal ve Metot 
Bu çalışmadaki tüm hesaplamalarda moleküler mekanik, yarı-deneysel ve ab-initio yöntemlerini 
içeren, çok sayıda teori ve temel set seçeneğine sahip olan oldukça kapsamlı Gaussian 09W [20] ve 
GaussView [21] programlarında bulunan Hartree-Fock yöntemi (HF) ve Becke’nin üç parametreli enerji 
fonksiyoneli hibrid yaklaşımı [22] ile Lee-Yang ve Parr’ın korelasyon fonksiyonelinden [23] oluşan 
B3LYP teorisi kullanılarak 6-31G(d,p) temel seti ile çalışılmıştır. 
13C- ve 1H-NMR isotropik kayma değerleri Gaussian G09W paket programı kullanılarak GIAO 
metoduna [24] göre hesaplanmıştır. Deneysel [25] ve teorik olarak bulunan değerler δ exp=a+b. δ calc. 
eşitliğine göre grafiğe geçirilmiştir. Sigmaplot programı kullanılarak regresyon katsayıları bulunmuştur. 
IR değerlerinin hesaplanmasında veda4f programı [26] kullanılmıştır. Ayrıca bu moleküllerin (1 ve 2) 
teorik olarak DFT/6-31G(d,p) ve HF/6-31G(d,p) temel setleri kullanılarak bağ açıları, bağ uzunlukları, 
dihedral açıları, termodinamik ve elektronik özellikleri, Mulliken atomik yükleri, HOMO-LUMO 
enerjileri hesaplanmıştır. Bu moleküllerin (1 ve 2) teorik olarak incelenen spektroskopik verileri, deneysel 
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3.1. Moleküler Geometrisi 
3-Fenil-4-(4-dimetilaminobenzilidenamino)-4,5-dihidro-1H-1,2,4-triazol-5-on (1) ve 1-asetil-3-
benzil-4-(4-dimetilaminobenzilidenamino)-4,5-dihidro-1H-1,2,4-triazol-5-on (2) [25] moleküllerinin üç 
boyutlu geometrisi GaussView [21] programında çizilmiş ve her iki molekül için atomların uzay 
yerleşimlerini belirlemiştir. Şekil I ve II’de literatürde kayıtlı olan moleküllerin (1 ve 2) B3LYP/6-31 









Şekil II. 2 Bileşiğinin GaussView görünümü 
 
Moleküllerin (1 ve 2) B3LYP/6-31 (d,p), HF/6-31G(d,p) metodlarına göre hesaplanan geometrik 
özellikleri (bağ açıları, dihedral açıları, bağ uzunlukları) Tablo I ve II’de verilmiştir. 
 
 




Tablo I. 1 Bileşiğinin bağ açıları, dihedral açıları, bağ uzunlukları (A0) 
Bağ Açıları (A0) B3LYP HF Dihedral Açılar (A0) B3LYP HF Bağ Uzunluğu(A0) B3LYP HF 
C1-N36-N35 104.879 105.197 C1-N36-N35-C2 -1.340 -0.749 C1-N36 1.308 1.273 
C1-N37-N38 122.353 121.933 N36-N35-C2-N37 0.899 -0.006 C1-N37 1.395 1.383 
C1-N37-C2 108.225 107.903 H18-N35-C2-O40 -3.681 -2.763 C1-C10 1.471 1.477 
C1-C10-C11 123.003 122.140 O40-C2-N37-N38 -8.128 -9.476 C10-C11 1.404 1.391 
C1-C10-C15 117.840 118.247 C2-N37-N38-C3 12.702 15.947 C11-H24 1.082 1.072 
C10-C11-H24 119.723 120.134 N36-C1-C10-C11 -151.773 -141.932 C11-C12 1.394 1.384 
C10-C11-C12 120.062 119.986 N36-C1-C10-C15 25.544 35.150 C12-H25 1.086 1.075 
H24-C11-C12 120.216 119.879 C1-C10-C11-H24 -2.682 2.756 C12-C13 1.395 1.385 
C11-C12-C13 120.547 120.281 C1-C10-C15-H28 2.447 2.570 C13-H26 1.086 1.076 
C11-C12-H25 119.390 119.604 C10-C11-C12-H25 -179.787 -179.668 C13-C14 1.397 1.385 
H25-C12-C13 120.062 120.115 C10-C11-C12-C13 -0.047 0.188 C14-H27 1.086 1.075 
C12-C13-C14 119.623 119.887 H24-C11-C12-H25 0.351 0.233 C14-C15 1.391 1.383 
C12-C13-H26 120.196 120.040 C11-C12-C13-C14 -0.160 -0.289 C15-H28 1.084 1.074 
H26-C13-C14 120.181 120.073 H25-C12-C13-H26 -0.447 -0.396 N37-N38 1.378 1.370 
C13-C14-C15 120.200 120.049 C12-C13-C14-H27 179.888 179.981 N35-H18 1.007 0.991 
H27-C14-C15 119.634 119.745 C12-C13-C14-C15 0.243 0.101 N35-C2 1.370 1.346 
C14-C15-C10 120.463 120.246 H26-C13-C14-H27 -0.087 -0.057 C2-O40 1.242 1.202 
H28-C15-C10 118.898 119.345 H26-C13-C14-C15 -179.732 -179.936 C2-N37 1.417 1.387 
N36-N35-H18 120.465 121.005 H27-C14-C15-C10 -179.767 -179.694 N38-C3 1.293 1.220 
N36-N35-C2 114.496 113.655 H28-C15-C10-C11 179.901 179.731 C3-H19 1.088 1.075 
N35-C2-O40 129.341 129.092 N37-N38-C3-H19 0.462 -0.036 C3-C4 1.456 1.470 
H18-N35-C2 124.910 125.291 N38-C3-C4-C5 -176.927 -177.368 C4-C5 1.404 1.383 
O40-C2-N37 129.167 128.686 H19-C3-C4-C5 3.630 2.988 C5-H20 1.087 1.077 
C2-N37-N38 128.877 129.341 C3-C4-C5-C6 179.852 179.428 C5-C6 1.387 1.388 
N37-N38-C3 118.692 119.625 C3-C4-C5-H20 -0.278 0.069 C6-H21 1.083 1.072 
N38-C3-H19 121.981 122.367 H20-C5-C6-H21 -0.176 0.392 C6-C7 1.415 1.390 
N38-C3-C4 120.336 120.338 C6-C7-N39-C16 -5.662 -11.637 C7-N39 1.381 1.404 
H19-C3-C4 117.680 117.294 C6-C7-N39-C17 -173.912 126.482 N39-C16 1.453 1.445 
C3-C4-C5 119.333 119.185 C7-N39-C16-H29 59.703 72.260 C16-H29 1.097 1.092 
C3-C4-C9 123.137 122.765 C7-N39-C16-H30 178.368 -167.849 C16-H30 1.090 1.083 
C4-C5-H20 119.225 119.692 C7-N39-C16-H31 -61.553 -49.854 C16-H31 1.099 1.082 
C4-C5-C6 121.800 121.485 C7-N39-C17-H32 -179.067 163.920 N39-C17 1.453 1.453 
H20-C5-C6 118.974 118.820 C7-N39-C17-H33 -60.418 45.125 C17-H32 1.090 1.083 
C5-C6-C7 120.750 120.556 C7-N39-C17-H34 60.933 -76.027 C17-H33 1.097 1.092 
C5-C6-H21 118.814 118.685 N39-C7-C8-H22 -1.267 -0.814 C17-H34 1.099 1.079 
C6-C7-N39 121.410 122.883 N39-C7-C8-C9 179.088 -178.844 C7-C8 1.420 1.405 
C7-N39-C16 119.857 117.618 C7-C8-C9-C4 0.182 0.572 C8-H22 1.083 1.074 
C7-N39-C17 120.027 116.733 H22-C8-C9-H23 -0.099 1.272 C8-C9 1.383 1.372 
N39-C16-H29 111.255 113.468 H22-C8-C9-C4 -179.468 -177.460 C9-H23 1.085 1.074 
N39-C16-H30 109.190 108.641 H23-C9-C4-C5 -178.868 -178.355 C9-C4 1.407 1.384 
N39-C16-H31 112.523 110.258 C9-C4-C5-H20 179.342 179.659    
H29-C16-H30 107.641 107.810       
H29-C16-H31 107.928 108.637       
H30-C16-H31 108.140 107.853       
N39-C17-H32 109.139 109.170       
N39-C17-H33 111.339 112.185       
N39-C17-H34 112.519 111.162       
H32-C17-H33 107.613 108.301       
H32-C17-H34 108.106 107.803       
H33-C17-H34 107.956 108.803       
N39-C7-C8 121.219 119.252       
C7-C8-H22 120.172 119.416       
C7-C8-C9 121.137 121.259       
H22-C8-C9 118.690 119.296       
C8-C9-C4 121.404 120.811       
C8-C9-H23 119.733 119.895       
H23-C9-C4 118.859 119.282       
C9-C4-C5 117.530 118.049       




Tablo II. 2 Bileşiğinin bağ açıları, dihedral açıları, bağ uzunlukları (A0) 
Bağ Açıları (A0) B3LYP HF Dihedral Açılar (A0) B3LYP HF Bağ Uzunluğu(A0) B3LYP HF 
C1-N43-N42 105.021 105.539 C1-N43-N42-C2 0.000 -0.008 C1-N43 1.295 1.264 
C1-N44-N45 120.785 120.852 N43-N42-C2-N44 -0.038 0.014 C1-N44 1.390 1.382 
C1-N44-C2 108.240 108.201 C19-N42-C2-O47 -0.119 -0.001 C1-C10 1.500 1.499  
C1-C10-C11 113.984 113.906 C2-N42-C19-O48 -179.715 -179.919 C10-H26 1.096 1.085 
C1-C10-H26 107.842 107.645 N43-N42-C19-O48 0.194 0.053 C10-H27 1.097 1.085 
C1-C10-H27 107.751 107.650 N42-C19-C20-H39 179.993 179.952 C10-C11 1.514 1.513 
H26-C10-H27 105.214 105.818 N42-C19-C20-H40 59.079 59.426 C11-C12 1.400 1.387 
H26-C10-C11 110.790 110.715 N42-C19-C20-H41 -59.067 -59.532 C12-H28 1.087 1.076 
H27-C10-C11 110.824 110.721 O47-C2-N44-N45 -0.191 0.045 C12-C13 1.394 1.384 
C10-C11-C16 120.541 120.560 C2-N44-N45-C3 0.416 -0.187 C13-H29 1.086 1.076. 
C10-C11-C12 120.641 120.560 N43-C1-C10-C11 2.122 -0.019 C13-C14 1.396 1.385 
C11-C12-C13 120.654 120.648 N44-C1-C10-C11 -178.159 179.997 C14-H30 1.086 1.076 
C11-C12-H28 119.542 119.732 N43-C1-C10-H26 125.579 123.143 C14-C15 1.395 1.384 
H28-C12-C13 119.803 119.621 N43-C1-C10-H27 -121.311 123.192 C15-H31 1.086 1.076 
C12-C13-C14 120.107 120.089 H26-C10-C11-C12 154.153 148.285 C15-C16 1.395 1.384 
C12-C13-H29 119.779 119.792 H26-C10-C11-C16 -25.401 -31.011 C16-H32 1.087 1.077 
H29-C13-C14 120.113 120.119 C1-C10-C11-C12 -84.003 -90.242 C16-C11 1.399 1.388 
C13-C14-C15 119.670 119.651 C1-C10-C11-C16 96.443 90.463 N43-N42 1.393 1.382 
H30-C14-C15 120.178 120.174 C10-C11-C12-H28 0.612 0.770 N42-C19 1.426 1.409 
C14-C15-C16 120.052 120.089 C10-C11-C12-C13 -179.647 179.388 O48-C19 1.208 1.184 
H32-C16-C11 119.520 119.732 H28-C12-C13-H29 -0.178 -0.089 C19-C20 1.510 1.506 
C16-C11-C12 118.816 118.876 C11-C12-C13-C14 0.084 0.064 C20-H39 1.090 1.080 
H31-C15-C16 119.791 119.791 C12-C13-C14-H30 179.919 179.961 C20-H40 1.092 1.082 
N43-N42-C19 119.107 119.276 C12-C13-C14-C15 -0.045 -0.045 C20-H41 1.093 1.082 
N42-C19-O48 119.914 119.815 H29-C13-C14-H30 -0.079 -0.043 N42-C2 1.401 1.374 
N42-C19-C20 115.957 116.836 H29-C13-C14-C15 179.957 179.951 C2-O47 1.222 1.200 
O48-C19-C20 124.129 123.349 H30-C14-C15-C16 -179.955 -179.962 C2-N44 1.402 1.374 
C19-C20-H39 107.218 106.907 H31-C15-C16-C11 -179.966 179.935 N44-N45 1.380 1.370 
C19-C20-H40 111.193 111.036 H32-C16-C11-C12 179.999 179.927 N45-C3 1.293 1.262 
C19-C20-H41 111.205 111.029 H32-C16-C11-C10 -0.439 -0.765 C3-H21 1.088 1.075 
H39-C20-H40 110.520 110.438 N44-N45-C3-H21 0.030 0.067 C3-C4 1.454 1.469 
H39-C20-H41 110.520 110.434 N45-C3-C4-C5 -179.972 -179.969 C4-C5 1.405 1.383 
H40-C20-H41 106.217 107.037 H21-C3-C4-C5 0.054 0.402 C5-H22 1.087 1.077 
N43-N42-C2 112.381 111.825 C3-C4-C5-C6 -179.974 179.688 C5-C6 1.387 1.387 
N42-C2-O47 129.494 129.222 C3-C4-C5-H22 0.008 0.349 C6-H23 1.082 1.072 
O47-C2-N44 128.312 128.068 H22-C5-C6-H23 -0.003 0.361 C6-C7 1.416 1.390 
C2-N44-N45 130.966 130.947 C6-C7-N46-C17 -0.378 -10.604 C7-N46 1.378 1.402 
N44-N45-C3 118.751 120.052 C6-C7-N46-C18 -179.563 128.214 N46-C17 1.453 1.446 
N45-C3-H21 121.811 122.241 C7-N46-C17-H33 60.567 72.105 C17-H33 1.098 1.092 
N45-C3-C4 120.730 120.685 C7-N46-C17-H34 -60.651 -50.040 C17-H34 1.098 1.082 
H21-C3-C4 117.458 117.074 C7-N39-C17-H35 179.906 -168.003 C17-H35 1.091 1.083 
C3-C4-C5 119.212 119.074 C7-N39-C18-H36 -60.642 176.532 N46-C18 1.453 1.453 
C3-C4-C9 123.242 122.943 C7-N39-C18-H37 60.696 44.657 C18-H36 1.098 1.092 
C4-C5-H22 119.238 119.709 C7-N39-C18-H38 -179.924 163.446 C18-H37 1.098 1.079 
C4-C5-C6 121.806 121.521 N46-C7-C8-H24 -0.058 -0.590 C18-H38 1.090 1.084 
H22-C5-C6 118.956 118.767 N46-C7-C8-C9 179.953 -178.756 C7-C8 1.421 1.405 
C5-C6-C7 120.717 120.587 C7-C8-C9-C4 0.022 0.625 C8-H24 1.083 1.074 
C5-C6-H23 118.872 118.655 H24-C8-C9-H25 0.016 1.407 C8-C9 1.383 1.371 





3.2. Titreşim Frekansları ve Spektrumları 
Moleküllerin (1 ve 2) B3LYP/6-31(d,p), HF/6-31G(d,p) metodları kullanılarak titreşim 
frekansları hesaplanmıştır. Moleküllerin titreşim hareket serbestliğine (3N-6) karşılık gelen sayıda 
titreşim frekansları elde edilmiştir ve bu değerler 6-31G(d,p) temel setine uygun skala faktörü ile 
çarpılmış, seçilmiş titreşim frekansları ve deneysel frekanslarla [25] birlikte tablolara geçirilmiştir (Tablo 
III ve IV). Moleküllerin IR spektrumları Şekil III ve IV’de verilmiştir.  
 
Tablo III. 1 Bileşiğinin teorik (6-31G(d,p) B3LYP ve 6-31G(d,p) HF) IR değerleri (cm-1) 
Seçilmiş Titreşim Frekansları  6-31G(d,p) B3LYP/HF v 
Deneysel (cm-1) Skalalı DFT Skalalı HF 
τ CCCN(33), τ NCCC(29), τ CCCC(11) 700 711 756 
τ CCCC(18), τ HCCC(20) 745 755 770 
τ HCCC(99) 825 829 860 
ν NC(24) 1600 1540 1597 
ν NC(14), ν CC(38) 1620 1614 1707 
ν OC(74) 1710 1750 1771 
ν NH(100) 3200 3553 3554 
*Titreşim modları: ν, gerilme; δ, makaslama; τ, bükülme. 
 
Tablo IV. 2 Bileşiğinin teorik (6-31G(d,p) B3LYP ve 6-31G(d,p) HF) IR değerleri (cm-1) 
Seçilmiş Titreşim Frekansları  
Deneysel (cm-1) 6-31G(d,p) B3LYP/HF v 
IR Skalalı DFT Skalalı HF 
τ CCCC(46), τ HCCC(30) 700 701 723 
τ HCCC(56) 825 824 852 
ν NC(14), ν CC(31) 1600 1600 1631 
ν OC(39) 1710 1728 1763 
ν OC(46) 1770 1767 1828 
*Titreşim modları: ν, gerilme; δ, makaslama; τ, bükülme. 
 
C6-C7-N46 121.385 122.793 H24-C8-C9-C4 -179.967 -177.547 C9-H25 1.085 1.074 
C7-N46-C17 120.055 117.727 H25-C9-C4-C5 -179.982 -178.801 C9-C4 1.408 1.398 
C7-N46-C18 120.287 117.065 C9-C4-C5-H22 179.976 179.953    
N46-C17-H33 111.811 113.429       
N46-C17-H34 111.905 110.291       
N46-C17-H35 109.237 108.622       
H33-C16-H34 107.929 108.664       
H33-C16-H35 107.884 107.841       
H34-C16-H35 107.920 107.821       
N46-C18-H36 111.870 112.132       
N46-C18-H37 111.950 111.253       
N46-C18-H38 109.181 109.139       
H36-C18-H37 107.965 108.090       
H36-C18-H38 107.838 108.321       
H37-C17-H38 107.876 107.769       
H24-C8-C9 118.762 119.214       
H25-C9-C4 118.838 119.340       
C9-C4-C5 117.546 117.982       



















3.3. 13C- ve 1H- NMR Kimyasal Kayma Değerleri ve Regresyon Analizleri 
1 ve 2 Bileşiklerinin 13C-  ve 1H- NMR kimyasal kayma değerleri, gaz fazında ve DMSO 
çözücüsünde B3LYP/6-31(d,p), HF/6-31G(d,p) metodları kullanılarak hesaplanmıştır (Tablo V ve VI). 
Moleküllerin (1 ve 2) R2 değerleri hesaplanmış ve 13C-  ve 1H- NMR kimyasal kayma değerleri grafiklere 
geçirilmiştir (Şekil V ve VI). 
Tablo V. 1 Bileşiğinin TMS’ye göre 13C- ve 1H-NMR deneysel ve teorik (6-31G(d,p) B3LYP/B3LYP (DMSO) ve 6-31G(d,p) 
HF/HF (DMSO)) kimyasal kayma değerleri (δ/ppm) 








C1 145.69 150.48 150.74 -4.79 -5.05 145.67 146.59 0.02 -0.90 
C2 152.46 152.84 153.58 -0.38 -1.12 146.42 147.13 6.04 5.33 
C3 151.53 154.68 155.15 -3.15 -3.62 149.72 150.79 1.81 0.74 
C4 119.90 127.95 125.75 -8.05 -5.85 120.35 119.02 -0.45 0.88 
C5 129.44 137.37 137.48 -7.93 -8.04 132.50 133.29 -3.06 -3.85 
C6 111.57 113.99 114.50 -2.42 -2.93 109.45 111.06 2.12 0.51 
C7 158.59 151.18 152.80 7.41 5.79 153.46 154.73 5.13 3.86 
C8 111.57 115.44 115.91 -3.87 -4.34 116.28 116.14 -4.71 -4.57 
C9 129.44 129.64 128.85 -0.20 0.59 125.63 125.00 3.81 4.44 
C10 144.24 132.74 131.91 11.50 12.33 123.71 122.53 20.53 21.71 
C11 128.40 133.06 132.87 -4.66 -4.47 128.26 128.26 0.14 0.14 
C12 127.60 130.22 131.12 -2.62 -3.52 122.24 123.13 5.36 4.47 
C13 126.86 131.81 133.06 -4.95 -6.20 127.38 128.73 -0.52 -1.87 
C14 127.60 130.79 131.52 -3.19 -3.92 123.27 123.83 4.33 3.77 
C15 128.40 131.80 131.17 -3.40 -2.77 127.43 126.83 0.97 1.57 
C16 39.55 48.48 48.26 -8.93 -8.71 33.76 33.42 5.79 6.13 
C17 39.55 48.30 48.05 -8.75 -8.50 37.54 37.13 2.01 2.42 
H18 12.31 8.17 8.70 4.14 3.61 7.44 7.93 4.87 4.38 
H19 9.30 11.09 11.01 -1.79 -1.71 10.28 10.26 -0.98 -0.96 
H20 7.93 8.10 8.18 -0.17 -0.25 8.01 8.23 -0.08 -0.30 
H21 6.78 7.35 7.55 -0.57 -0.77 7.15 7.40 -0.79 -0.62 
H22 6.78 7.43 7.63 -0.65 -0.85 7.57 7.73 -2.00 -0.95 
H23 7.93 9.07 9.00 -1.14 -1.07 8.78 8.76 -0.61 -0.83 
H24 7.64 9.28 9.33 -1.64 -1.69 8.54 8.66 -0.34 -1.02 
H25 7.59 8.31 8.53 -0.72 -0.94 7.98 8.24 -0.52 -0.65 
H26 7.53 8.29 8.54 -0.76 -1.01 8.11 8.40 -0.48 -0.87 
H27 7.59 8.32 8.53 -0.73 -0.94 8.01 8.24 -1.05 -0.65 
H28 7.64 9.01 9.00 -1.37 -1.36 8.64 8.67 -1.00 -1.03 
H29 3.00 3.41 3.67 -0.41 -0.67 2.66 2.81 0.34 0.19 
H30 3.00 3.94 3.96 -0.94 -0.96 2.70 2.82 0.30 0.18 
H31 3.00 4.13 4.14 -1.13 -1.14 2.86 2.84 0.14 0.16 
H32 3.00 3.41 3.67 -0.41 -0.67 2.56 2.65 0.44 0.35 
H33 3.00 3.94 3.96 -0.94 -0.96 2.72 2.85 0.28 0.15 
H34 3.00 4.16 4.17 -1.16 -1.17 3.36 3.43 -0.36 -0.43 
 
Şekil V. 1 Bileşiğinin 6-31G(d,p) B3LYP/HF(Vakum, DMSO) yöntemleriyle deneysel ve teorik 13C- ve 1H-NMR kimyasal kayma 
değerlerinin karşılaştırılması ve R2 değerleri 




Tablo VI. 2 Bileşiğinin TMS’ye göre 13C- ve 1H-NMR deneysel ve teorik (6-31G(d,p) B3LYP/B3LYP (DMSO) ve 6-31G(d,p) 
HF/HF (DMSO)) kimyasal kayma değerleri (δ/ppm) 








C1 146.04 154.42 156.68 -8.38 -10.64 160.08 163.71 -14.04 -17.67 
C2 152.24 154.26 155.15 -2.02 -2.91 160.62 161.06 -8.38 -8.82 
C3 151.36 154.95 154.05 -3.59 -2.69 161.84 163.19 -10.48 -11.83 
C4 120.18 126.98 123.80 -6.80 -3.62 131.63 130.40 -11.45 -10.22 
C5 129.13 137.78 137.48 -8.65 -8.35 145.76 146.82 -16.63 -17.69 
C6 128.93 113.85 111.90 15.08 17.03 120.74 121.34 8.19 7.59 
C7 154.87 151.22 155.75 3.65 -0.88 169.14 170.27 -14.27 -15.40 
C8 128.93 115.26 113.67 13.67 15.26 128.78 128.68 0.15 0.25 
C9 129.13 129.47 128.29 -0.34 0.84 138.37 138.02 -9.24 -8.89 
C10 31.15 43.22 35.01 -12.07 -3.86 35.60 35.20 -4.45 -4.05 
C11 135.86 136.94 139.09 -1.08 -3.23 143.04 143.95 -7.18 -8.09 
C12 134.67 133.83 133.54 0.84 1.13 139.88 140.05 -5.21 -5.38 
C13 111.52 131.15 131.55 -19.63 -20.03 137.80 138.12 -26.28 -26.60 
C14 126.58 130.00 130.47 -3.42 -3.89 136.82 137.01 -10.24 -10.43 
C15 111.52 131.03 131.42 -19.51 -19.90 137.83 138.13 -26.31 -26.61 
C16 129.57 133.11 134.04 -3.54 -4.47 139.90 140.05 -10.33 -10.48 
C17 39.35 48.68 39.93 -9.33 -0.58 40.89 40.67 -1.54 -1.32 
C18 39.35 48.65 39.80 -9.30 -0.45 45.23 44.96 -5.88 -5.61 
C19 166.10 164.29 168.01 1.81 -1.91 168.73 172.95 -2.63 -6.85 
C20 23.47 33.06 24.80 -9.59 -1.33 29.01 29.34 -5.54 -5.87 
H21 9.40 10.89 10.05 -1.49 -0.65 9.67 9.69 -0.27 -0.29 
H22 7.60 8.08 7.75 -0.48 -0.15 7.54 7.78 0.06 -0.18 
H23 6.76 7.33 6.95 -0.57 -0.19 6.56 6.79 0.20 -0.03 
H24 6.76 7.45 7.08 -0.69 -0.32 7.12 7.29 -0.36 -0.53 
H25 7.60 9.09 8.56 -1.49 -0.96 8.41 8.48 -0.81 -0.88 
H26 4.01 4.67 4.50 -0.66 -0.49 3.67 3.90 0.34 0.11 
H27 4.01 4.77 4.48 -0.76 -0.47 3.67 3.89 0.34 0.12 
H28 7.33 8.24 7.85 -0.91 -0.52 7.38 7.61 -0.05 -0.28 
H29 7.35 8.30 7.93 -0.95 -0.58 7.48 7.67 -0.13 -0.32 
H30 7.31 8.23 7.90 -0.92 -0.59 7.44 7.62 -0.13 -0.31 
H31 7.35 8.25 7.96 -0.90 -0.61 7.48 7.68 -0.13 -0.33 
H32 7.33 8.14 7.88 -0.81 -0.55 7.39 7.61 -0.06 -0.28 
H33 3.00 4.05 3.49 -1.05 -0.49 2.29 2.42 0.71 0.58 
H34 3.00 3.45 3.42 -0.45 -0.42 3.35 2.50 -0.35 0.50 
H35 3.00 4.04 3.49 -1.04 -0.49 2.49 2.46 0.51 0.54 
H36 3.00 4.09 3.54 -1.09 -0.54 2.98 2.22 0.02 0.78 
H37 3.00 3.46 3.52 -0.46 -0.52 2.37 2.50 0.63 0.50 
H38 3.00 4.07 3.24 -1.07 -0.24 2.17 3.05 0.83 -0.05 
H39 2.49 2.74 2.27 -0.25 0.22 1.77 1.80 0.72 0.69 
H40 2.49 3.43 2.94 -0.94 -0.45 2.24 2.39 0.25 0.10 
H41 2.49 3.41 2.92 -0.92 -0.43 2.23 2.38 0.26 0.11 
 
 
Şekil VI. 2 Bileşiğinin 6-31G(d,p) B3LYP/HF(Vakum, DMSO) yöntemleriyle deneysel ve teorik 13C-  ve 1H-NMR kimyasal kayma 
değerlerinin karşılaştırılması ve R2 değerleri 




3.4. UV-Vis. Spektroskopisi, HOMO-LUMO Analizleri ve Elektronik Özellikleri 
1 ve 2 Moleküllerinin etil alkol çözücüsündeki UV-Vis hesaplamaları B3LYP/6-31G(d,p) ve 
HF/6-31G(d,p) metodlarına göre yapılmış bulunan değerler deneysel veriler [25] ile birlikte tabloya 
geçirilmiştir (Şekil VII ve VIII). Ayrıca, B3LYP/6-31G(d,p) ve HF/6-31G(d,p) metodları ile hesaplanan 
en yüksek dolu moleküler orbital (EHOMO) ve en düşük boş moleküler orbital enerjileri (ELUMO) Şekil XI 
ve X’da verilmiştir. HOMO ve LUMO enerji değerleri arasındaki boşluk molekülün kimyasal kararlığını 
tanımlar [27]. ΔE Enerji değerinin küçük olması reaktantların etkileşimini ve reaksiyon kolaylığını 
tanımlar. HOMO ve LUMO enerjileri kullanılarak iyonizasyon potansiyeli (I), elektron ilgisi (A), 
elektronegatiflik (χ), kimyasal sertlik (η) ve kimyasal yumuşaklık (S) gibi elektronik özellikler [28], [29] 





λ (nm)/ε (L mol-1 cm-1) λ (nm)B3LYP/HF Uyarma Enerjisi (eV) B3LYP/HF f (osilatör gücü) B3LYP/HF 
350/28760 356.57/247.58 3.4771/5.0078 0.7038/0.8342 
- 313.46/218.06 3.9553/5.6857 0.2000/0.0059 
221/22200 296.02/214.23 4.1884/5.7876 0.0624/0.2047 











λ (nm)/ε (L mol-1 cm-1) λ (nm)B3LYP/HF Uyarma Enerjisi (eV) B3LYP/HF f (osilatör gücü) B3LYP/HF 
352/15540 349.27/249.16 3.5499/4.9760 1.0101/0.9622 
- 311.32/218.46 3.9826/5.6753 0.0613/0.0059 
209/8690 281.41/202.31 4.4059/6.1283 0.0416/0.0142 
Şekil VIII. 2 Bileşiğinin deneysel ve teorik (a: 6-31G(d,p) B3LYP ve b: 6-31G(d,p) HF) UV-vis spektrumları ve λ, eV, f değerleri 
 
Tablo VII. 1 Bileşiğinin elektronik yapı değerleri 
 DFT/6-31G(d,p) HF/6-31G(d,p) 
EHOMO(eV) -0.18901 -0.28680 
ELUMO(eV) -0.04327 0.0979 
ΔE=ELUMO-EHOMO(eV) 0.14574 0.3847 
I(eV) 0.18901 0.28680 
A(eV) 0.04327 -0.0979 
χ(eV) 0.11614 0.1889 
η(eV) 0.07287 0.19235 
S(eV-1) 6.8615 2.5994 
 
Tablo VIII. 2 Bileşiğinin elektronik yapı değerleri 
 DFT/6-31G(d,p) HF/6-31G(d,p) 
EHOMO(eV) -0.19521 -0.29274 
ELUMO(eV) -0.04869 0.08836 
ΔE=ELUMO-EHOMO(eV) 0.14652 0.3811 
I(eV) 0.19521 0.29274 
A(eV) 0.04869 -0.08836 
χ(eV) 0.12195 0.20438 
η(eV) 0.07326 0.19055 











EHOMO B3LYP :-0.18901 Hartree EHOMO HF : -0.28680 Hartree 
  
ELUMO B3LYP : -0.04327 Hartree ELUMO HF : 0.09790 Hartree 
 




EHOMO B3LYP :-0.19521 Hartree EHOMO HF : -0.29274 Hartree 
  
ELUMO B3LYP : -0.04869 Hartree ELUMO HF : 0.08836 Hartree 
 
Şekil X. 2 Bileşiğinin (6-31G(d,p) B3LYP ve 6-31G(d,p) HF) hesaplanan HOMO-LUMO enerjileri 
 
3.5. Mulliken Atomik Yükleri ve Termodinamik Özellikleri 
Elektron yoğunluğundan farklı olarak atomik yükler kuantum mekaniksel olarak kesin bir 
şekilde hesaplanamaz. Bu durumda bu niceliği hesaplamak için geliştirilen bütün metodlar belli ölçülerde 
rastgelelik ihtiva eder [30]. Mulliken yük dağılımları hala bazı eksikler içermesine rağmen tercih edilen 
bir metottur. Mulliken yükleri deneysel sonuçları, nicel olarak tahmin etmekten ziyade nitel bir takım 
tahminler yapmak için kullanılır [31]. 1 ve 2 Bileşiklerindeki her bir atom için Mulliken atomik yükleri, 
B3LYP/6-31G(d,p) ve HF/6-31G(d,p) metodları kullanılarak hesaplanmıştır (Tablo XI ve X). Isı 
oluşumunda termokimyasal parametreler önem arz etmektedir. Kuantum hesaplamalar için ısı etkilerinin 




incelenmesi önemlidir. Bu yüzden organik bileşiklerin reaksiyon mekanizmalarını incelerken 
termodinamik kuantum kimyasal veriler fazlasıyla kullanılmaktadır. Molekül 1 ve 2 için termodinamik 
parametreler Tablo XI ve X’de verilmiştir.  
 
Tablo IX. 1 Bileşiğinin (6-31G(d,p) B3LYP ve 6-31G(d,p) HF) hesaplanan termodinamik parametreleri ve Mulliken atomik yükleri 
 Parametreler Atomlar 
Mulliken atomik yükleri (a.u.) 
DFT HF 












C1 0.493 0.618 
C2 0.818 1.051 
C3 0.108 0.187 
C4 0.086 -0.102 
C5 -0.146 -0.138 
C6 -0.139 -0.205 










C7 0.356 0.314 
C8 -0.135 -0.174 
C9 -0.119 -0.111 
C10 0.092 -0.044 
C11 -0.091 -0.106 
C12 -0.102 -0.164 




C13 -0.077 -0.136 
C14 -0.096 -0.159 
C15 -0.097 -0.119 
C16 -0.169 -0.136 





C17 -0.169 -0.131 
H18 0.287 0.339 
H19 0.152 0.223 
H20 0.091 0.164 





H21 0.082 0.158 
H22 0.082 0.158 
H23 0.100 0.186 
H24 0.114 0.170 





H25 0.087 0.154 
H26 0.086 0.155 
H27 0.089 0.156 
H28 0.110 0.182 





H29 0.111 0.100 
H30 0.120 0.127 
H31 0.126 0.135 
H32 0.112 0.105 








H33 0.120 0.124 
H34 0.125 0.126 
N35 -0.427 -0.562 
N36 -0.352 -0.350 
N37 -0.450 -0.647 
N38 -0.335 -0.336 
N39 -0.506 -0.662 
O40 -0.546 -0.659 
Enerji (a.u.) B3LYP:-1199.227 HF: -1191.572 
 
 




Tablo X. 2 Bileşiğinin (6-31G(d,p) B3LYP ve 6-31G(d,p) HF) hesaplanan termodinamik parametreleri ve Mulliken atomik yükleri 
 Parametreler Atomlar 
Mulliken atomik yükler (a.u.) 
DFT HF 












C1 0.548 0.625 
C2 0.858 1.121 
C3 0.113 0.191 
C4 0.086 -0.102 
C5 -0.140 -0.137 
C6 -0.139 -0.207 
C7 0.358 0.321 










C8 -0.134 -0.176 
C9 -0.115 -0.105 
C10 -0.311 -0.274 
C11 0.129 0.002 
C12 -0.098 -0.137 
C13 -0.083 -0.143 
C14 -0.082 -0.148 
 





C15 -0.083 -0.143 
C16 -0.109 -0.137 
C17 -0.170 -0.137 
C18 -0.170 -0.132 
C19 0.563 0.743 







C20 -0.377 -0.408 
H21 0.151 0.224 
H22 0.092 0.164 
H23 0.084 0.159 
H24 0.084 0.160 






H25 0.103 0.179 
H26 0.140 0.169 
H27 0.142 0.169 
H28 0.082 0.147 
H29 0.086 0.150 







H30 0.085 0.150 
H31 0.085 0.150 
H32 0.080 0.147 
H33 0.113 0.102 
H34 0.124 0.128 







H35 0.124 0.136 
H36 0.113 0.108 
H37 0.125 0.126 
H38 0.124 0.127 
H39 0.134 0.158 
 









H40 0.150 .0.163 
H41 0.150 0.163 
N42 -0.446 -0.687 
N43 -0.314 -0.291 
N44 -0.435 -0.647 
N45 -0.340 -0.341 
N46 -0.509 -0.665 
O47 -0.542 -0.651 
O48 -0.426 -0.514 
Enerji (a.u.) B3LYP:-1007.0213 HF:-1000.7537 
 
4. Tartışma ve Sonuç: 
4.1. Moleküler Geometrisi 
3-Fenil-4-(4-dimetilaminobenzilidenamino)-4,5-dihidro-1H-1,2,4-triazol-5-on (1) ve 1-asetil-3-
benzil-4-(4-dimetilaminobenzilidenamino)-4,5-dihidro-1H-1,2,4-triazol-5-on (2) molekülleri B3LYP/6-
31G(d,p) ve HF/6-31G(d,p) metodlarına göre optimize edilmiştir. 1 ve 2 Bileşikleri için B3LYP/6-




31G(d,p) ve HF/6-31G(d,p) metodlarına göre hesaplanmış N36=C1, N38=C3 ve N43=C1, N45=C3 çift 
bağ uzunlukları; 1.308/1.273, 1.293/1.220 ve 1.295/1.264, 1.293/1.262 A0; N37-C1, N37-C2, N35-C2, 
N39-C7, N39-C16, N39-C17 ve N44-C1, N44-C2, N42-C2, N46-C7, N46-C17, N46-C18 tek bağ 
uzunlukları; 1.395/1.383, 1.417/1.387, 1.370/1.346, 1.381/1.404, 1.453/1.445, 1.453/1.453 ve 
1.390/1.382, 1.402/1.374, 1.401/1.374, 1.378/1.402, 1.453/1.446, 1.453/1.453 A0 ve C2=O40 ve C2=O47, 
C19=O48 bağ uzunlukları; 1.242/1.202 ve 1.222/1.200, 1.208/1.184 A0 olarak hesaplanmıştır. 1 
Bileşiğindeki C2-NH bağının B3LYP ve HF yöntemlerine göre hesaplanan bağ uzunlukları 
incelendiğinde C(2)-NH bağ uzunluklarının DFT/6-31G(d,p)’ye göre 1.370 A0, HF/6-31G(d,p)’ye göre 
1.346 A0olduğu görülmüştür (Tablo I). Hesaplanan bu değerlerin literatürde verilen C-N tek bağ uzunluğu 
(1.47 A0) ile C=N çift bağ uzunluğu (1.32 A0) arasında olduğu görülmektedir [32], ki teorik hesaplamalar 
sonucu 1 bileşiğindeki C2-NH bağının kısmi çifte bağ özelliği gösterdiği belirlenmiştir ve bu durum 
aşağıdaki rezonans formülleri ile açıklanabilir (Denklem 1). 2 Bileşiğinde B3LYP ve HF yöntemleri ile 
hesaplanan bağ uzunlukları incelendiğinde triazol-5on grubundaki karbonil karbonuna komşu azotlardaki 
bağ uzunluklarında önemli bir farklılık görülmemiştir. Yani C(2)-NH bağ uzunluklarında dikkate değer 
ölçüde bir kısalık görülmemiştir. Bunun muhtemel nedeni ise, asetil gurubu ile rezonans olarak 
açıklanabilir. 
1 Bileşiği için N38-C3-C4-C5 dihedral açı değeri; -176.927/-177.383 ve 2 bileşiği için N45-C3-
C4-C5 dihedral açı değeri; -179.972/-179.969 A0 olarak bulunmuştur. Ayrıca 1 ve 2 bileşiği için bazı bağ 
açı değerleri; C7-N39-C16, C7-N39-C17 ve C7-N46-C17, C7-N46-C18; 119.857/117.618, 






























+ OH veya OEt
- H2O veya EtOH
 
 
4.2. Titreşim Frekansları 
3-Fenil-4-(4-dimetilaminobenzilidenamino)-4,5-dihidro-1H-1,2,4-triazol-5-on (1) ve 1-asetil-3-
benzil-4-(4-dimetilaminobenzilidenamino)-4,5-dihidro-1H-1,2,4-triazol-5-on (2) molekülleri 40 ve 48 
atoma sahiptir ve (3N-6) titreşim hareket serbestliğine karşılık gelen 114 ve 138 titreşim frekansı elde 
edilmiştir. 3-Fenil-4-(4-dimetilaminobenzilidenamino)-4,5-dihidro-1H-1,2,4-triazol-5-on (1) 
molekülünün deneysel N-H gerilme bandı 3200 cm-1’de [25], DFT/HF metodlarına göre ν(N-H) gerilme 
bandı 3553/3554 cm-1’de, deneysel C=O gerilme bandı 1710 cm-1’de [25], DFT/HF metodlarına göre 
υ(C=O) gerilme bandı 1750/1771 cm-1 ve deneysel C=N gerilme bandı 1620-1600 cm-1’de [25], DFT/HF 
metodlarına göre υ(N=C) gerilme bandı 1614/1707 cm-1’de görülmüştür. 1-Asetil-3-benzil-4-(4-
dimetilaminobenzilidenamino)-4,5-dihidro-1H-1,2,4-triazol-5-on (2) molekülü için deneysel C=O 
gerilme bantları 1770-1710 cm-1’de [25], DFT/HF metodlarına göre υ(C=O) gerilme bantları 1728/1763 
ve 1767/1828 cm-1’de olmak üzere iki tane bant gözlenmiştir ve deneysel C=N gerilme bandı 1600 cm-
1’de [25], DFT/HF metodlarına göre υ(N=C) gerilme bandı ise 1600/1631 cm-1’de gözlemlenmiştir. 




4.3. 13C- ve 1H-NMR Kimyasal Kayma Değerleri ve Regresyon Analizleri 
1 Bileşiği için B3LYP/6-31G(d,p) ve HF/6-31G(d,p) metodlarına göre R2 değerleri gaz 
ortamında ve DMSO çözücüsünde değerlendirildiğinde; 13C: 0.9800 (vakum), 13C: 0.9800 (DMSO) ve 1H: 
0.7835 (vakum), 1H: 0.8229 (DMSO) şeklinde bir ilişki olduğu görülmüştür. Teorik ve deneysel karbon 
ve proton kimyasal kayma oranları R2 değerine göre doğrusal bir korelasyon gözlenmiştir. N-H protonları 
hariç 1 bileşiği için hesaplanan ve deneysel olarak elde edilen değerler [25] arasında bir uyum 
görülmüştür. Buna karşın, N-H protonları için hesaplanan değerler ile deneysel değerler [25] arasında 
beklenenden daha yüksek bir fark ortaya çıkmıştır. Bunun nedeni olarak da 4,5-dihidro-1H-1,2,4-triazol-
5-on halkasındaki N-H protonunun asidik özellik taşıması gösterilebilir. Şöyle ki denklem 1’den de 
görüleceği üzere proton ayrıldıktan sonra N atomu üzerinde kalan elektron çifti karbonil gurubu ile 
rezonans sonucu delokalize olmuştur. Bu da oluşan anyonun kararlılığını artırır, dolayısıyla N-H 
protonunu asidik yapar. 2 Bileşiği için 6-31G(d,p) B3LYP/HF metotlarına göre R2 değerleri gaz 
ortamında ve DMSO içerisinde çözücüsünde değerlendirildiğinde; 13C: 0.9617 (vakum), 13C: 0.9618 
(DMSO) ve 1H: 0.9852 (vakum), 1H: 0.9922 (DMSO) şeklinde bir ilişki olduğu görülmüştür. 2 
Bileşiğinde asidik N-H protonlarının olmaması nedeniyle teorik değerler ile deneysel değerler [25] 
arasında iyi bir uyum gözlemlenmiştir.  
4.4. UV-Vis. Spektroskopisi 
Moleküllerin (1 ve 2) etil alkol içerisindeki deneysel dalga boyları [25]; 350, 221 nm ve 351, 209 
nm’de gözlemlenmiştir. 1 ve 2 Bileşikleri için B3LYP/6-31G(d,p) ve HF/6-31G(d,p) metodlarına göre etil 
alkol çözücüsündeki uyarma enerjileri (eV), osilatör güçleri (ƒ) ve dalga boyları (λ) hesaplanmıştır. 1 
Bileşiği için hesaplanan dalga boyları (λ); 356.57/247.58, 313.46/218.06, 296.02/214.13 (nm) ve 2 
bileşiği için hesaplanan dalga boyları ise (λ); 349.27/249.16, 311.32/218.46, 281.41/202.31 (nm) olarak 
bulunmuştur. 
4.5. Mulliken Atomik Yükleri  
1 ve 2 Bileşikleri için gaz fazında B3LYP/6-31G(d,p) ve HF/6-31G(d,p) metodları kullanılarak 
Mulliken atomik yükleri [31] hesaplanmıştır. 1 ve 2 Bileşiklerinde elektronegatif olan atomların; N35, 
N36, N37, N38, N39, O40 ve N42, N43, N44, N45, N46, O47, O48 negatif yük değerlerine sahip 
oldukları gözlenmiştir. Bu atomların yük değerleri; -0.427/-0.562, -0.352/-0.350, -0.450/-0.647, -0.335/-
0.336, -0.506/-0.602, -0.546/-0.659 (a.u.) ve -0.446/-0.687, -0.314/-0.291, -0.435/-0.647, -0.340/-0.341, -
0.509/-0.665, -0.542/-0.651, -0.426/-0.514 (a.u.) olarak hesaplanmıştır. 1 ve 2 Bileşiklerinde 
elektronegatif atomlarla çevrelenen C1, C2, C3, C7 ve C19 atomlarının; 0.493/0.618 ve 0.548/0.625 (C1), 
0.818/1.051 ve 0.858/1.121 (C2), 0.108/0.187 ve 0.113/0.191 (C3), 0.356/0.314 ve 0.358/0.321 (C7) ve 
0.563/0.743 (C19) (a.u.) pozitif yüklere sahip oldukları görülmüştür. C1 atomu 2 (iki) elektronegatif atom 
(N,N), C2 atomu 3 (üç) elektronegatif atom (N,N,O), C3 ve C7 atomları 1 (bir) elektronegatif atom (N) 
ve C19 1 (bir) elektronegatif atom (O) tarafından çevrelenmiştir. Üç (3) elektronegatif atom tarafından 
çevrelenen C2 atomunun en yüksek atomik yüke sahip olduğu görülmüştür. 
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